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生体系では， i IJ¥粒子Jは水分子. r大粒子」は生体高分子 r壁」は生体摸に該当






































































































&!/(kBT)=L1UV/(ゐη+(a* / Kr*)Ll Vp/dS3， A!=Ll U p+ P LlVr-LlU p， 











である:-0.208 (OOC)， 0.052 (50C) ， 0.288 (1 OOC) ， 0.894 (250C)， 1.65 (50t)， 
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図 12 プヨテインGの天然構造





























標 (V，AラX，y) により次式で与える c
μ/(kB乃=C1V+C2A+C3X+C4Y. (7) 
ここで，V=排除容積，A=露出表面積，Xおよび Yは各々露出表面の平均曲率および

















体j なるモデルとプロテイン z 
!図 13 プロテイン Gの異なる構造 (600通り)の

















Dを図工 3にプロットする。最大で:t0.7%のずれしかないことが分かる o 3次元積分
方程式論の基礎式を数値的に解く場合のグリッド幅を半分にすると，D はさらに
110..:. 1/2に減少する。一方，所要計算時間は，形態熱力学理論に基づくアプローチ






























































以後， Sは形態熱力学理論に基づくアプローチ(47)を用いて計算する。 3. 2と
3. 3でも取り上げたプロテインGの 600通りの異なる構造に対して Sを計算し，
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質の構造によって Yや Aの鐘は大きく異なり，構造工と構造2に対して r講造 1




















































































































































































































































































































a a -ZZA 
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